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（１）○○学部・○○研究科の研究目的と特徴   ・・・・  １ 

（２）「研究の水準」の分析     ・・・・・・・・・・  ２ 

    分析項目Ⅰ 研究活動の状況 ・・・・・・・・・・  ２ 

≪必須記載項目≫ ・・・・・・・・・・・・  ２ 

・必須記載項目１ 研究の実施体制及び支援・推進体制 

・必須記載項目２ 研究活動に関する施策／研究活動の質の向上 

・必須記載項目３ 論文・著書・特許・学会発表など 

・必須記載項目４ 研究資金 

 

≪選択記載項目≫ ・・・・・・・・・・・・  ４ 

・選択記載項目Ａ ○○○○ 

・選択記載項目Ｂ ○○○○ 

 

 

    分析項目Ⅱ 研究成果の状況 ・・・・・・・・・・  ５ 

≪必須記載項目≫ ・・・・・・・・・・・・  ５ 

・必須記載項目１ 研究業績 

 

 

（１）○○学部・○○研究科の研究⽬的と特徴

（２）「研究の⽔準」の分析

分析項⽬Ⅰ 研究活動の状況
≪必須記載項⽬≫
・必須記載項⽬１ 研究の実施体制及び⽀援・推進体制
・必須記載項⽬２ 研究活動に関する施策／研究活動の質の向上
・必須記載項⽬３ 論⽂・著書・特許・学会発表など
・必須記載項⽬４ 研究資⾦

分析項⽬Ⅱ 研究成果の状況

・必須記載項⽬１ 研究業績
≪必須記載項⽬≫

ナラティブに書ける
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研究業績説明書

法人名 学部・研究科等名 専任教員数 　〔人〕 　〔件〕　

0

著者・発表者等 タイトル・表題等
発表雑誌・出版社

・会合等
巻・号 頁 発行・発表年等

(1)

(2)

(3)

(1)

(2)

(3)

(1)

(2)

１．学部・研究科等の目的に沿った研究業績の選定の判断基準【400字以内】

研究テーマ

及び

要旨【200字以内】

小区分名
小区分

番号

業

績

番

号

掲載論文のDOI

（付与されている場合）

法人番号
学部・研究科

等番号

学

術

的

意

義

文

化

的

意

義

社

会

!

経

済

!

1

２．選定した研究業績

代表的な研究成果・成果物

【最大３つまで】

提出できる研究業績数

の上限

判断根拠（第三者による評価結果や客観的指標等）

【400字以内。ただし、「学術的意義」及び「社会、経済、

文化的意義」の双方の意義を有する場合は、800字以内】

重複して

選定した

研究業績

番号

共

同

利

用

等

2

3

研究業績説明書

研究テーマ 及び 要旨【200字以内】

学術的意義

社会、経済、⽂化的意義

判断根拠(第三者による評価結果や客観的指標等) 
【400字以内。ただし、「学術的意義」及び「社会、
経済、 ⽂化的意義」の双⽅の意義を有する場合は、
800字以内】

代表的な研究成果・成果物 【最⼤3つまで】

S or SS を申告

ナラティブに書ける
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研究業績説明書

ナラティブに書ける、但し

判断根拠(第三者による評価結果や客観的指標等) 
【400字以内。ただし、「学術的意義」及び「社会、
経済、 ⽂化的意義」の双⽅の意義を有する場合は、
800字以内】

＊＊＊＊＊は2019年度の⽇本○○学会の○○賞を受賞した論⽂である。
この論⽂は、特に~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~という点で評価が⾼く、□□学 会の
□□において、「~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ ~~~~~~~~~~~~~~~」と⾔
及されている
被引⽤回数に関しても、 ◇◇◇◇において、合計○回引⽤されている。
また、本業績に関連して、△△国際会議では「~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~」の演題
で、××国際会議では「~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~」の演題で招待講演 を⾏い、そ
の他国内の学会等を含めると、計○回の招待講演を⾏った。
本業績は、当該分野のみならず、関連する△△△△の研究にも⼤きく貢献し、国際学術誌
『▽▽▽▽』において、
「~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~」
と⾼く評 価されている。

法⼈評価



研究業績説明書

【中間評価】
対象となる研究業績は、2016 年4⽉から 2020 年3⽉の間に公表された研究業績

2016.4 2017.4 2018.4 2019.4 2020.4 2022.4

この期間の成果は、
実質的対象となるのは難しい
ex.  受賞、被引⽤数

2021.4
2022.6

提出

中期計画期間
評価対象期間（中間評価）

評価対象にならない期間

物性分野では、
受賞や被引⽤数が伸びるには時間を要する

法⼈評価

実質的評価対象期間



画期的な発⾒等

数年かけてハイインパクトジャーナルに掲載

特許取得

外部資⾦獲得 ex. CREST

JSTの戦略に書き込まれる

デバイスとしての機能を実証

デバイス化の実現
既存の素⼦と置き換わる

消費電⼒％削減に貢献

Imput？
ex. プロジェクト

外部資⾦獲 ex. NEDO系

「＊＊＊＊＊＊＊＊の発⾒」

地道な研究と
注⽬されつつある学術的観点

Output

Outcome

Impact
Effect物質・材料の

研究開発「成果」

「発⾒から、
ものになるまで20年」



ex. 半導体

誰が今まで説明したことがあっただろうか？

今や半導体素⼦が、どれほど社会的に貢献しているか
不可⽋だった物性科学 物質開発＆バンド理論

物質・材料の研究開発でのエフェクト

→ REFでの試み（リサーチ・インパクト）

物質・材料の
研究開発「成果」



（英国研究評価制度：Research Excellence Framework）

・34の分野別（UoA）で評価
・⽬的 Funding、Accountability、Reputation
・評価項⽬

研究成果 60％ インパクト（case studies) 25％ 環境 15%
・“インパクト” Reach → 貢献（受益者）の規模

Significance → 影響・効果
過去20年の優れた成果で過去7年間でインパクト

・REF2014では、6,975ケース

英国研究評価制度REF及び社会的インパクト評価に係る講演会 → 申請、審査はかなり⼤変

REF





・GeimとNovoselovによるグラフェンの分離と特性評価
・REF期間中での⽬覚ましい技術の普及
・グラフェン⽣産への最近の商業投資は少なくとも2億ドル
・7740の産業特許
・グラフェンベースの最初の製品が市場に出て、収益は⽉額1,000万ドルを超える
・政府との共同で、24億ドルの公的研究とイノベーション資⾦

・特性に関する研究は!""#年に開始、新材料（グラファイト、窒化ホウ素、ジカ
ルコゲナイド、複合酸化物の単層を含む!次元結晶）を発⾒。

・予期せぬことに、安定で、⾼い結晶品質を⽰す。
・グラフェンとグラファイトの単分⼦層の分離と特性評価で、さまざまな⽤途へ

の道が開かれる。

以下に、経緯に関する研究がリファレンスを付けて記載



Impact case study (REF3)    REDACTED 

Page 1 

Institution: University of York 
Unit of Assessment: 9 - Physics 
Title of case study: Predicting the properties of materials with first-principles electronic 
structure software (CASTEP) 
Period when the underpinning research was undertaken: 2000-2020 
Details of staff conducting the underpinning research from the submitting unit: 
Name(s): 
 
Matt Probert 
Phil Hasnip 
 

Role(s) (e.g. job title): 
 
Professor 
Research Software Engineer Fellow 

Period(s) employed by 
submitting HEI: 
Oct 2000-present 
Apr 2005 to Jul 2006; Dec 
2007-July 2012, Jan 2013 - 
present  

Period when the claimed impact occurred: 2014-2020 
Is this case study continued from a case study submitted in 2014? N 
1. Summary of the impact (indicative maximum 100 words) 
York researchers Probert and Hasnip comprise one third of the core development team of 
CASTEP, a high-performance software package using quantum mechanics to predict materials’ 
physical, chemical and electronic properties. It supports industries worldwide to discover and 
optimise materials for technological applications, guide experimental design and interpret 
experimental data in the chemical, pharmaceutical, semiconductor, automotive and aerospace 
industries. During the impact period, CASTEP was sold (via BIOVIA Inc) to over 500 industrial 
sites, including [text removed for publication], with revenue of [text removed for publication] 
during the census period. For example, one business used CASTEP to design new materials for 
fuel cells, catalysts and batteries. 
2. Underpinning research (indicative maximum 500 words) 
The properties of materials and chemicals can be predicted from quantum mechanics, but 
wavefunction-based approaches are extremely computationally demanding. Density functional 
theory (DFT) is a Nobel-prize-winning reformulation of quantum mechanics using the electron 
density as the fundamental quantity instead. This transforms the computational complexity of the 
problem, allowing predictive quantum mechanical simulations of real materials.  
CASTEP is a user-friendly, robust, efficient and accurate general-purpose materials modelling 
code built upon DFT. The seminal CASTEP paper, describing its development, was published in 
2002 and Probert and Hasnip are co-authors. Hasnip was lead author on the most recent 
publication of CASTEP’s methodology and simulation capability [3.1], with Probert a co-author. 
CASTEP uses DFT to predict the properties of any material [3.1], and supports experimental 
studies by helping to interpret experimental data. CASTEP is widely used in industry; some 
industrial research has been reported in the open literature and patent applications (see [5.5] for 
examples), but much industrial work is commercial-in-confidence. CASTEP is cited in support of 
260 patents worldwide, including 36 during the census period.  
 
The underlying research and development of CASTEP began in 1999 with the formation of the 
CASTEP Developers’ Group (CDG), a core team of UK academics of whom Probert and Hasnip 
comprise one third. CASTEP was released in 2002, with new versions every year incorporating 
new science capabilities and calculation speed increases. Each CDG member is responsible for 
specific areas of functionality: Hasnip's primary responsibility is the non-linear equation solvers 
used (a) to solve the DFT equations themselves, which underpin all of CASTEP’s other 
functionality; and (b) to compute the band-structures, density-of-states and experimental 
spectra. Probert's primary responsibility is the code for molecular dynamics and methods to 
predict and optimise the atomic structure of materials. This latter component is also crucial, and 
virtually all CASTEP materials investigations will start with a structural optimisation calculation. 
The core CASTEP functionality is summarised in [3.1] & [3.2], and in Fig. 1 (below). CASTEP’s 
reliability was confirmed by a comprehensive 2016 study, comparing results to more 
computationally demanding methods [3.4]. The York contribution also underpins more advanced 
functionality, such as the calculation of the phonon dispersion and many important experimental 
spectra such as Nuclear Magnetic Resonance (NMR), Electron Energy Loss Spectroscopy 
(EELS) and Raman spectroscopy [3.3], which all use a core algorithm developed by Hasnip.  

【$%&&'()*+,*-&.'/0】
・量⼦⼒学を利⽤した材料の物理的、化学的、電⼦的特性を予測する⾼性能ソフト

ウェアパッケージである12$345のコア開発チームを構成、化学、製薬、半導体
、⾃動⾞、航空宇宙産業のための材料発⾒の最適化、実験データを解釈するため
に世界中の産業をサポート。

・期間中、12$345は6""以上の産業サイトに販売され、収益があった。
・ある企業は12$345を使⽤して、燃料電池、触媒、電池の新素材を設計。

【789:(.;88;8<*=:>:'(/?】
・ノーベル賞の受賞理由になった密度汎関数理論（@A3）により、実際の材料の予
測に向けた量⼦⼒学的シミュレーションが可能になる。

・12$345は、@A3に基づいて構築された、ユーザーフレンドリーで、効率的かつ
正確な汎⽤材料モデリングコードで、その開発に関する論⽂は、!""!年に発⾏。

・12$345は@A3を使⽤して任意の材料の特性を予測しB⽂献C、実験データの解釈
を⽀援することで実験研究をサポート。

・ 12$345は業界で広く使⽤され、公開⽂献および特許出願あり、期間中はDE件を
含む、世界中の!E"件の特許をに引⽤。



物性科学の
アカンタビリティへの
対応のしづらさこれまで、物性科学として

アカンタビリティはできていたか？

物性科学のインパクト・エフェクトの作業をしてく中で、

物性科学の成果の指標を⾃分たちで設定していくことができるか？


